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Важной задачей аналитической химии является анализ фазового состава и 
структуры вещества. Одним из основных и универсальных способов экспериментального 
изучения поликристаллического вещества на уровнях фазового состава, 
микрокристаллической и атомной кристаллической структуры являются методы 
рентгеновского порошкового дифракционного анализа. Доклад посвящен обзору 
возможностей данных методов для анализа многофазовых веществ и материалов. 
Значительное внимание уделено также возможностям и проблемам их использования в 
производственном аналитическом контроле.  
Современное положение в области порошкового рентгенодифракционного анализа 
иллюстрируется результатами ряда межлабораторных оценок (Round Robin), 
выполненных за последнее десятилетие различными международными научными 
ассоциациями. Характеризуются основные варианты методов и математического 
обеспечения качественного и количественного фазового анализа, анализа размеров 
кристаллитов и микронапряжений, определения параметров кристаллической решетки, 
определения моделей атомной кристаллической структуры (преимущественно, в прямом 
пространстве), уточнения моделей кристаллической структуры по полному профилю 
дифракционных спектров (метод Ритвельда). Рассматривается также информационное 
обеспечение методов, в частности, кристаллографические и кристаллоструктурные базы 
данных, такие как  PDF2/4 ICDD, ISCD и др.  
Даются общая характеристика и примеры некоторых приложений методов 
рентгенодифракционного анализа для производственного аналитического контроля.  
Отмечается, что основным для этой цели остается количественный рентгенофазовый 
анализ (КРФА) с использованием градуировки по стандартным образцам фазового состава 
(СОФС). Характеризуется спектр применяемого в промышленности рентгеновского 
дифрактометрического оборудования, отмечается тенденция к комбинированию в нем 
дифракционного и флуоресцентного анализа. В качестве иллюстрации комплексного 
применения вышеперечисленных методов описываются приложения в отечественной и 
зарубежной алюминиевой промышленности, в т.ч. разработанные с участием автора.  
Анализируются проблемы, препятствующие более широкому внедрению 
современных методов порошкового рентгенодифракционного анализа в 
исследовательских аналитических лабораториях и в производственном аналитическом 
контроле. К их числу отнесены недостаточные достоверность рентгенофазовой 
идентификации и точность бесстандартного КРФА, проблемы подготовки адекватных 
СОФС, низкая степень автоматизации сложных структурно-ориентированных методов, в 
т.ч. структурно-чувствительного КРФА по методу Ритвельда, и отсутствие подходящего 
математического обеспечения для комплексного анализа многофазных веществ 
различными методами.  
В заключение формулируется ряд методических подходов, направленных на 
решение перечисленных проблем и расширение возможностей применения 
рентгенодифракционного анализа в производственном аналитическом контроле 
многофазных веществ и материалов. 
